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反応経路自動探索プログラム GRRM17※ 1 AOBA-B
統合型数値計算ソフトウェア Mathematica※ 2 フロントエンドサーバ
数値解析ソフトウェア MATLAB※ 1 フロントエンドサーバおよび AOBA-B
熱流体解析ソフトウェア OpenFOAM AOBA-B























標準で X Window Systemがインストールされています。ローカル PCからリスト 1のように-Xオプ
ション（または-Yオプション）を付けてログインしてください。
リスト 1 GUIアプリケーションを利用する場合のログイン方法
（秘密鍵のファイル名を id_rsa_ccとしてローカルPCの ~/. s s h以下に作成した場合）
【ローカル P Cからログインサーバに S S H接続】
localhost$ ssh -i ~/.ssh/id_rsa_cc -X 利用者番号 @login.cc.tohoku.ac.jp
【ログインサーバからにフロントエンドサーバに SSH接続】
login$ ssh -X front
X Forwardingによりローカル PCの画面にフロントエンドサーバで動作する GUIアプリケーション
画面が表示されます。
2.3.2 macOSからの利用







• OpenText Exceed (https://www.macnica.net/opentext/exceed.html/)
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3 非経験的分子軌道計算プログラム Gaussian16





















リスト 2 サンプルファイル e2-01.com
%NProc=128 #並列数
%Mem=128Gb #確保メモリ量
# RHF/6-31G(d) Pop=Full Test
Formaldehyde Single Point
0 1
C 0. 0. 0.
O 0. 1.22 0.
H .94 -.54 0.
H -.94 -.54 0.
（最終行にも空行が必要）
リスト 3 e2-01.comを解析するジョブ投入コマンド
[front1 ~]$ subg16 -q lx -b 1 e2-01 ( s u b g 1 6コマンドに入力ファイルを指定する際は拡張子 . c o mを省きます )
プロジェクトコード： u n 0 0 0 0にリクエストを投入します
Request 12345.job submitted to queue: lx.
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3.1.2 実行結果の確認
計算が終了すると、インプットファイル名に拡張子.log がつけられた結果ファイル (例： e2-01.log )
が作成されます。計算結果をはじめ、CPU時間などの計算機使用量に関する情報もここに含まれます。
正常終了ならば、このファイルの末尾に「Normal termination of Gaussian 16.」というメッセージが
出力されます。ファイルの末尾を表示する tailコマンドで確認できます。（リスト 4）
リスト 4 実行結果の確認
[front1 ~]$ tail e2-01.log
　:
Job cpu time: 0 days 0 hours 0 minutes 10.9 seconds.
Elapsed time: 0 days 0 hours 0 minutes 0.7 seconds.
File lengths (MBytes): RWF= 72 Int= 0 D2E= 0 Chk= 8 Scr= 8







• 電子構造論による化学の探求第 3版,ガウシアン社, 2017


































リスト 5 ジョブスクリプトファイル run.sh
#!/bin/sh
#PBS -q lx -b 1 #投入するキュー名とノード数を指定（固定）
#PBS -l elapstim_req=1:00:00 #実行する時間を指定
#PBS -N grrm-test #リクエスト名を指定。指定しない場合はリクエスト番号が指定される
source /usr/ap/etc/GRRM17/config.sh # G R R M 1 7の環境変数ファイルを読み込む
cd $PBS_O_WORKDIR #リクエストを投入したディレクトリに移動
GRRMp test -p16 -h1 # GRRMを起動
#この例では test. c o mファイルを実行し、 G R R Mの J O B並列数が 1 6、 計算時間の上限値が1時間になる
4.1.2 入力データファイル (.com)の作成、またはファイルの転送
入力データファイルの拡張子は.com にします。リスト 6 では test.com ファイルを例に解説します。
test.comファイルはフロントエンドサーバにログインしてテキストエディタで作成するか、ローカル PC
の GaussViewなどで作成したものを、ストレージシステムにテキストモードでアップロードします。
リスト 6 入力データファイル test.com
# GRRM/MP2/6-31G
0 1
C -0.000000000000 -0.000000000000 -0.549482561269
O 0.000000000000 0.000000000000 0.708343639882
H 0.000000000000 0.934113144104 -1.131025039307








(Gaussian並列度 2)× (GRRM並列 JOB数 16)＝ (並列数 32)




[front1 ~]$ qsub run.sh
プロジェクトコード： u n 0 0 0 0にリクエストを投入します






[front1 ~]$ reqstat (リクエストの状況確認、リクエスト番号の確認)






作業ディレクトリに「test.log」が存在する状態で、その GRRM JOB を開始する際に投入したもの





















Mathematica 12.2.0 Kernel for Linux x86 (64-bit)
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6.1 利用方法
6.1.1 MATLABの起動








[front1 ~]$ matlab -nojvm -nosplash -nodesktop -nodisplay
< M A T L A B (R) >
Copyright 1984-2021 The MathWorks , Inc.
R2021a (9.10.0.1602886) 64-bit (glnxa64)
February 17, 2021
For online documentation , see https://www.mathworks.com/support
For product information , visit www.mathworks.com.
>>
6.2 バッチジョブ実行
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functionとして作成した test（リスト 13）を実行するためにはジョブスクリプトファイル（リスト 14）
を作成します。












リスト 14 バッチリクエストファイル run.sh
#!/bin/sh
#PBS -q lx -b 1 #投入するキュー名とノード数を指定（固定）
#PBS -l elapstim_req=1:00:00 #実行する時間を指定
cd $PBS_O_WORKDIR #リクエストを投入したディレクトリに移動
matlab -batch test #バッチジョブ形式で実行
以下のコマンドでリクエストを投入します。
リスト 15 バッチリクエストの投入方法
[front1 ~]$ qsub run.sh
プロジェクトコード： u n 0 0 0 0にリクエストを投入します


























• Matlabによるグラフ描画：西村竜一　 (広報誌 SENAC Vol.37 No.1 (2004-1))


























[front1 ~]$ qsub job.sh
プロジェクトコード： u n 0 0 0 0にリクエストを投入します
Request 12345.job submitted to queue: lx.
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[front1 ~]$ qsub job.sh
プロジェクトコード： u n 0 0 0 0にリクエストを投入します
Request 12345.job submitted to queue: lx.
バッチリクエストについては、「ジョブの実行方法」をご参照下さい。
■ジョブの実行方法 https://www.ss.cc.tohoku.ac.jp/nqs/








Quantum Espressoの実行文を記述したジョブスクリプトファイル（リスト 20）を作成して qsubコマ
ンドでリクエストを投入します。
リスト 20 ジョブスクリプトファイル例 job.sh
#!/bin/sh
#PBS -l elapstim_req=24:00:00






[front1 ~]$ qsub job.sh
プロジェクトコード： u n 0 0 0 0にリクエストを投入します
Request 12345.job submitted to queue: sx.
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8.2 AOBA-Bでの実行
■バージョン 6.7
Quantum Espressoの実行文を記述したジョブスクリプトファイル（リスト 22）を作成して qsubコマ
ンドでリクエストを投入します。










[front1 ~]$ qsub job.sh
プロジェクトコード： u n 0 0 0 0にリクエストを投入します
Request 12345.job submitted to queue: lx.
バッチリクエストについては、「ジョブの実行方法」をご参照下さい。
■ジョブの実行方法 https://www.ss.cc.tohoku.ac.jp/nqs/
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